
11

���������	
���
��
�������
��

����������	�����������


���������������� �������	�������	������
����������������
	
����������������������������
	
������������

������������ ������	
����	
��������	��������	�������� ������������������

���������������� ������������������������ ����������������

��������������������������	�����������������������������	���

����������������������������������  !�������!�������



22

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

���
�������������������
�������������������
����������������

�� ��������"��������"  ��������������������

�� #$���%��#$���%��&& %%  �������'��������$����������'��������$���

������������������������

�� 	$$���������������	$$���������������

�� (���"���(���"���

�� 	$$���������
�������#$���%�	$$���������
�������#$���%�

�� )������'��)������'��



33

���������	
���
��
�������
��

����������	�����������


��������������������������������������������������



44

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

������������
�� ��!���

"�������������
�� �������������
�� ���!���

"�!���

"�



55

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

�#$�������������������%����#$�������������������%����#$�������������������%���

�� *����"���������)���������*����"���������)���������

������$�
����"�(������������$�
����"�(������

�� +,,,+,,,  +,,-�+,,-�

�� .,�/�.,������0�����.,�/�.,������0�����

�� �����	���������������0����������	���������������0�����

"�����������)��������"�����������)��������

�� 1���'���������"�'���1���'���������"�'���



66

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

$���
����&�#$'��((()$���
����&�#$$���
����&�#$''���(((�((())
�� ���"���������������"������������
**��+�+������
�����


�� ,�����",�����"������������������������
**�(�( �����
�����


�� -��������	������-��������	������
2,2,��.�3.�3

�� 4���
���+,,-4���
���+,,-.�������
����/�����.�������
����/�����
��$����$������������$����$����������  5����5���� ���"�01���"�01 ������
%$6,,%$6,,



77

���������	
���
��
�������
��

����������	�����������


��������� �� ��/��������� �� ��/



88

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

2������
��.����	
��������3�2������
��.��2������
��.�����	
��������3��	
��������3�

24$������ ���	
���

�

��5��� 3�

6������ ��
����/

"�	/���


,�/��� ��
�������7
8
������� �


��9������� ��������



99

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

���	
�������2������
��7�8�����	
�������2������
��7�8�	
�������2������
��7�8
����������������������������������������������������/��"��������/��"

��$$���������������������$$�������������������

����7��8�$���"�������7��8�$���"���
9���9���

��������
������������������������
����������������

9//����$��������
����9//����$��������
����
#��9//#��9//

	��'��9:9//�
������'	��'��9:9//�
������'  

������$����0����������$����0����
7����'����������7����'����������

1������1������

��$������$������������$������$����������5�9��5�9��9�99�9

)�)�  ���$������$$�������$������$$����9����//9����//



1010

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

���	
�������2������
��7*8�����	
�������2������
��7*8�	
�������2������
��7*8

����������������������������������������������������/��"��������/��"

)������)������  ������$������������������$������������

����$����$  
����
����
#$�����#$�����

�����$�������������������
��������$�������������������
���������������:;����:;����

�����
�����9�����
�����9  
�����
�����

$��������������$��������������
%�������%�������<1�=<1�=

��$������$������������$������$������������������������



1111

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

���	
����6�
���	�����	
����6�
���	�	
����6�
���	
�� 3��3����1(1(����
��


(����������(����������"�%"�%  ������������

�� �00(�00(����
��

)�������$����������)�������$����������"�%"�%  ������������

�� *((�*((���*((**((*��&�#$)���&�#$)�
7�	9��7�	9��>> 7��$�����������	$$�������7��$�����������	$$�������
9������������������9������������������

�� *((:*((:�����������&�#$)���������&�#$)
#$���%��#$���%��>> #$���%#$���%  ������������



1212

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

�������4��
	
����������4��������4���
	
���
	
���
�� ���������$���������������������$������������

�� 9�
�������"������9�
�������"������
�� 1���1���  ������$�������������������$�������������

�� )��������:��$��������$���������)��������:��$��������$���������

�� 8�������$��������0����8�������$��������0����

�� 9����9����  ����������"�'�<
������.,,3=����������"�'�<
������.,,3=

�� 9//�<��������=������������������9//�<��������=������������������

�� ��������������������������������������������������������������������������



1313

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

�������.������������������.������������������.�����������

�� 1���1���  $��"���������$������$��"���������$������

�� ?	����������������$��������0����@?	����������������$��������0����@

�� 9�
������"���������������$��������9�
������"���������������$��������

�$$�������������$$������������  ������$��������������$��������

$���������$���������

�� A//�A//���������B���������B�??����������������@�"�����������������@�"�

9//�9//�>> �����$$�����$$��������C,���$$�����$$��������C,  ������

������$����������������'����������$����������������'����
<�����9//����$�����=<�����9//����$�����=



1414

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

;���������;;������������������
�� ?����@�"�������<?����@�"�������<������������������=�����������=�����������

<���=�$�������������"�$����������<���=�$�������������"�$����������

�� %%  ������������������

�� )���������)���������&& ����������������������������

�� ��$����������$��������&& ���'�������<$����0����=���'�������<$����0����=

�� 99  ��$���
������������������$���
����������������

�� 4�4�  �����������
����������������
����������$������������������$�������������

�� ?��������@�9?��������@�9  ������������������<��)�����<��)�����  ��������=��������=



1515

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

;<<#�	/���
;<<;<<#�	/���
#�	/���


�� �������� >> AA  "������"������

�� � ��� �� >> AA  �����
�������
��

�� �������� >> AA  $�����$�����

�� �������� >> #��$���$���������<�����D=#��$���$���������<�����D=

�� ���������� >> ��������������������

�� �/����/��� >> E����"�����������E����"�����������

�� ������ >> AA  ������������



1616

���������	
���
��
����������

����������	��������������������	
���
��
����������

����������	�����������

������������������������������������������
##includeinclude <<stdiostdio.h>.h>

tfuntfun intint fibfib ((int int n) {n) {
returnreturn n < 2  ?  n : n < 2  ?  n : fibfib(n(n--1)+1)+fibfib(n(n--2);2);

}}

tfuntfun intint mainmain ((intint argcargc, , charchar ****argvargv) {) {
ifif ((argcargc != 2) { != 2) { printfprintf("("UsageUsage: : fibfib <n><n>\\n"); n"); returnreturn 1; }1; }
intint n = n = atoiatoi((argvargv[1]);[1]);
printfprintf("("fibfib(%d) = %d(%d) = %d\\n", n, n", n, ((intint))fibfib(n));(n));
returnreturn 0;0;

}}
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tfuntfun int fibint fib ((intint n) {n) {
returnreturn n < 2  ?  n : n < 2  ?  n : fibfib(n(n--1)+1)+fibfib(n(n--2);2);

}}
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34:4895:57266:197425126NCI-641295

16:0939:23115:27491882TOSLAB A2-0261

1:223:219:33 13428NCI-609067

16 nodes4 nodes1 node

Exectution time (min.:�)ConformersRotations 
number

Atom 
number

Substance

National Cancer Institute USA
Reg.No. NCI-609067
(AIDS drug lead)

TOSLAB company (Russia-Belgium)
Reg.No. TOSLAB A2-0261
(antiphlogistic drug lead)

National Cancer 
Institute USA
Reg.No. NCI-641295
(AIDS drug lead)
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SCALE DOWN

GPU
PPU

IBM Cell
Cray XD1

(Opteron+FPGA)

Multi-Core 
CPUs

Massively 
Parallel

SCALE UP

“Traditional”
 High-performance 

computing

IBM Blue Gene

Grids

Mini-
clusters

Cycle Harvesting

Data Grids
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